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Leki szybciej i taniej? ML w odkrywaniu lekow

Machine learning (ML) jest na ustach kazdego w ostatnich latach. Dlatego tez
nie dziwne, ze branza farmaceutyczna zostata “zainfekowana” nowg technologia.
Tradycyjnie odkrywanie lekdéw rozpoczyna sie ekstensywnymi badaniami nad
chorobg i prébg zrozumienie jej mechanizmow. Nastepnie poszukuje sie zwigzkow
skutecznie oddziatujgcych 2z konkretnym miejscem czy biatkiem, pdzniej
wykonywane sg badania (przed)kliniczne'. Caty proces moze trwaé¢ do kilkunastu
lat. Pomystow na zoptymalizowanie tego schematu jest wiele, co pokrétce sprobuje

przedstawic.

Najistotniejszg cechg leku, jest prawidlowe oddziatywanie z docelowg
strukturg. Analizujgc struktury chemiczne biatek, ML moze odkry¢ zwigzki
chemiczne o duzym potencjale terapeutycznym (o najwiekszych szansach by
ostatecznie zosta¢ uznanym jako skuteczny, bezpieczny lek). Przewiduje, ktore
czasteczki najprawdopodobniej wigzg sie z celem, pozwalajgc naukowcom skupic
sie na najbardziej obiecujgcych kandydatach na wczesniejszym etapie procesu.
Dzieki czemu w dalszych fazach jest mniejsze prawdopodobienstwo, ze wtozony
wysitek i czas pdjdg na marne, jezeli okaze sie np. nieskuteczny. Minimalizacja

kosztow, zwiekszanie zysku.

Innym wykorzystaniem ML, jest tzw. drug repurposing czyli wykorzystywanie
juz zatwierdzonych lekéw do leczenia innych chordb. Ten sposob jest wyjgtkowo
korzystny, gdyz kazdy etap mozna znaczgco skroci¢. Zamiast, powiedzmy, 15 lat
jestesmy w stanie wprowadzi¢ na rynek lek w ciggu 6. System BenevolentAl miedzy
innymi na tym skupia. Analizuje ogromne ilosci danych w celu zidentyfikowania

potencjalnych dopasowan pomiedzy istniejgcymi lekami a chorobami, ktérych

! https://www.frontiersin.org/journals/drug-discovery/articles/10.3389/fddsv.2023.1201419/full
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pierwotnie nie miaty leczy¢. W trakcie pandemii SARS-Covid-19 odkryto iz baricitinib
(pierwotnie wykorzystywane do leczenia Reumatoidalnego zapalenia stawow) jest
rownie skuteczne przy redukcji standéw zapalnych potgczonych z ciezkimi
przypadkami zainfekowania Covid-19.

W idealistycznym sSwiecie zwigzki bytyby de novo tworzone o pozgdanych
wiasciwosciach. Wystarczytoby zidentyfikowa¢ z jakim miejscem powinno sie
wigzac, okresli¢ jakg strukture przestrzenng powinno miec i pare innych technikaliéw
et volia lek na kazdg chorobe jest znany. Jak sie okazuje istniejg firmy specjalizujgce
sie w tym zakresie np. Generate Biomedicines, ktore przeanalizowato miliony biatek
aby nakresli¢ ogolny schemat fatdowania biatek. Co wiecej wygenerowali biatko
GB-0669%, ktére atakowato cze$¢ wirusa SARS-Covid-2 uniemozliwiajgc

zainfekowanie komorki.

Najstarsze biotechnologiczne firmy w tej dziedzinie istniejg na rynku ledwo
ponad dekade. Jest zbyt mato danych by jednoznacznie stwierdzi¢ czy faktycznie
wykorzystywanie ML zrewolucjonizowato branze farmaceutyczng. Najblizsze kilka
lat pokaze czy takie podejscie okaze sie na tyle optacalne by wykorzystywaé go na
masowqg skale. Osobiscie uwazam, ze potencjat w tej dziedzinie jest ogromny,

wystarczy znalez¢ sposob, by go efektywnie okietznaé.
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https://generatebiomedicines.com/media-center/from-computer-to-clinic-how-ai-unlocked-the-potential-of-
gb-0669
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